{ What does a molecule weigh? }

ipaMS - ein interdisziplinares
Zentrum fur Molekul-Waagen

von / by
Dr. Hendrik Kersten

or etwas iiber einhundert Jahren war sich die
naturwissenschaftliche Elite noch nicht einig,
ob Atome als Materiebausteine tatsachlich exis-
tieren. Es war J.J. Thomson, der 1912 mit einer von ihm
entworfenen Apparatur, einem ,Massenspektrometer*,
grofle Beitrdge zur Beantwortung dieser Frage leistete.
Mit dieser ,Waage“ war Thomson in der Lage, einzelne
Atome aufgrund ihrer individuellen Masse eindeutig
zu identifizieren und sogar die Existenz von Isotopen
nachzuweisen. Innerhalb der vergangenen 100 Jahre
haben Massenspektrometer zahlreiche neue, vielfiltige
Modifikationen erfahren und in ihren unzihligen An-
wendungen bis heute nichts an ihrer Aktualitét verloren.
Im Gegenteil. Warum ist das so? Weil sich mit Massen-
spektrometern auf faszinierende Art und Weise die ele-
mentaren Eigenschaften kleinster Materiebausteine be-
obachten lassen. Waren bis vor 30 Jahren nur spezifisch
ausgebildete Experten in der Lage, diesen Maschinen
sinnvolle Daten zu entlocken, so ist heute bei vielen Ge-
riten nur noch ein Start-Stopp-Knopf zu driicken, und
auf einem Display erscheinen molekulare Informationen
iiber die vermessene Probe, wie etwa die Abfolge von
Aminosduren in einem Protein. Aus Bereichen wie der
industriellen Prozessanalytik, der Pharmaindustrie, der
Biomedizin, der Sicherheitstechnik, der Umwelt- und
Lebensmittelanalytik - also Bereichen, in denen Infor-
mationen iiber die atomare und molekulare Zusammen-
setzung bis in den Spurenbereich einer Probe benétigt
werden - sind diese Gerate nicht mehr wegzudenken.
Das interdisziplindre Zentrum fiir reine und ange-

wandte Massenspektrometrie (engl. institute for pure
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and applied mass spectrometry, kurz: ipaMS) wurde
2011 von Prof. Dr. Thorsten Benter (Physikalische und
Theoretische Chemie, Bergische Universitit Wupper-
tal) und Prof. Dr. Oliver J. Schmitz (ehemals: Analyti-
sche Chemie, Bergische Universitit; jetzt: Angewandte
Analytische Chemie, Universitidt Duisburg-Essen) ge-
griindet und wird seit 2017 von Dr. Hendrik Kersten
(Physikalische und Theoretische Chemie) geleitet. Es
entwickelt sich ein immer weiter expandierendes Netz-
werk an Menschen, die ,Massenspektrometrie® im enge-
ren oder weiteren Sinn betreiben oder daran interessiert
sind. Dieses Netzwerk umfasst fakultatsiibergreifend
diverse Arbeitsgruppen der Bergischen Universitit, Ar-
beitsgruppen und Institute anderer Universitéten bis hin
zu global agierenden Unternehmen. Das ipaMS versteht
sich als das verkniipfende Element dieses Netzwerkes.

Recherche, Generierung und
nachhaltige Weitergabe von Wissen

Innerhalb der Massenspektrometrie und mit ihrer
Hilfe ist im vergangenen Jahrhundert unglaublich viel
erforscht worden. Leider ist auch unglaublich viel Lite-
ratur in der aktuellen Forschung nicht mehr ,prisent®,
sodass man sich selbst immer wieder dabei ertappt, das
Rad neu zu erfinden. Hinzu kommt, dass aus Alters-
griinden eine ganze Generation von Expertinnen und
Experten sowohl die akademischen Einrichtungen als
auch die Massenspektrometerhersteller verldsst. Damit
entstehen erhebliche Wissensliicken vor allem im Be-

reich detaillierter, praxiseigener Erfahrung. Die Folgen

Abb. 1:Vorteile
und Merkmale des
interdisziplinaren
Zentrums flr reine
und angewandte
Massenspektro-
metrie

little more than a century ago scientists dis-

puted whether atoms, conceived as the basic

building blocks of matter, really existed. Then,

in 1912, J. . Thomson designed a “mass spectrometer” -

an apparatus that contributed greatly to answering this

question by enabling atoms to be “weighed” and their

masses individually determined. Thomson even demons-
trated the existence of isotopes.

Over the past century mass spectrometers have been

greatly developed and modified. In their countless appli-

dieses Prozesses sind aktuell besonders deutlich zu spii-
ren. Das ipaMS$ mochte dieser Entwicklung durch inten-
sives Recherchieren, Archivieren sowie Weitergabe und
Bereitstellung von Wissen entgegensteuern. Wir pflegen
gute, zum Teil sehr personliche Beziehungen zu einigen
»alten Hasen“ aus dem Umfeld der Massenspektrome-
trie und sind sehr dankbar fiir ihre Unterstiitzung. So

stellte beispielsweise ein Unternehmen aus der Halblei-

Eine vereinfachte Handhabung bis
hin zur automatisierten Dateninter
pretation machen Massenspektro-
meter zunehmend zu ,,Black Boxes”
Der Anwender verlasst sich mehr
und mehr auf die Richtigkeit und
Zuverlassigkeit der Daten.

Massenspektrometrie ist inharent
interdisziplinar. Sie vereint Kennt-
nisse aus Chemie, Physik, Analytik
(Bio-, Umwelt-, etc.), Elektrotechnik,
Maschinenbau, Computertechnik,
Computersimulationen und statisti-
sche Datenanalyse.

Massenspektrometer sind kostenin-
tensiv — Mittelklassegerate liegen in
der Neuanschaffung bei 200.000 €
aufwarts; in der Luxusklasse wird
die Millionengrenze schnell durch-
brochen.

cations they have lost none of their relevance for scientific
research. On the contrary, the observations they allow of
the elementary properties of the smallest building blocks of
matter are as fascinating today as ever. While thirty years
ago only specially trained experts could use these devices,
today all that is often needed is a push on the start-stop
button, and information about the molecular structure of
the test sample - e.g. the amino acid sequence of a protein
- appears on the display screen. In such diverse areas as

industrial process analysis, the pharmaceutical industry,

terindustrie einen grofiziigigen Geldbetrag zur Verfii-
gung, um spezielle Literaturrecherchen durchzufiihren.
Andere Unternehmen entleihen oder spenden dem
ipaMS hochwertige Massenspektrometer zur Unterstiit-
zung der Grundlagenforschung und Vermittlung von
Grundlagenwissen in diesem Forschungsumfeld. In den
vergangenen sechs Jahren sind 20 Bachelorarbeiten, 15

Masterarbeiten und sieben Doktorarbeiten sowie zahl-

Die , Black Box" transparent
machen —Wissen im Bereich Massen-
spektrometrie und verwandte Themen

recherchieren, generieren und
nachhaltig weitergeben.

Interdisziplinare und
innovative Ansatze und Ideen flr
methodische und technische Entwick-
lungen in Projekte umsetzen.

Den nachhaltigen Betrieb und
die Weiterentwicklung von Geraten
mit allen an der Bergischen Universitat
Wauppertal zur Verfligung stehenden
Mitteln unterstutzen.
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biomedicine, safety engineering, and environmental and
foodstuffs analysis - fields where information about the
atomic and molecular composition of materials ranging
from standard samples to trace elements is required - mass
spectrometers are an indispensable piece of apparatus.
The University of Wuppertals Institute for Pure and
Applied Mass Spectrometry (ipaMS) was founded in 2011
by Prof. Dr. Thorsten Benter (Physical and Theoretical
Chemistry, Wuppertal) and Prof. Dr. Oliver ]. Schmitz

reiche Publikationen und Prasentationen auf dem Ge-
biet aktueller massenspektrometrischer Forschung im
Verbund des ipaMS erfolgreich abgeschlossen worden.
Wir sind der Meinung, auf diese Weise Wissen nachhal-
tig weiterzugeben, zu vermehren und zu erhalten.

Im Master-Studiengang Chemie wird ein Schwerpunkt
»Massenspektrometrie integriert. Die Anwendung die-
ser Technologie zur Aufspiirung chemischer Kampfstof-
fe ist beispielsweise auch Teil der Bundeswehrausbildung
in der Sicherheitstechnik. Wir halten weltweit Vortréige
zum Thema Massenspektrometrie und veranstalten
Workshops - so etwa 2016 fiir 30 Doktoranden des im
EU-Marie Curie International Training Network Program
geforderten CERN-Projekts CLOUD-TRAIN. Uber vier
Tage wurden zahlreiche Aspekte der Massenspektro-
metrie in ihrer inhdrent ficheriibergreifenden Vielfalt
vorgestellt und intensiv diskutiert. Ein Highlight der
Veranstaltung war die Moglichkeit, Massenspektrometer
zu zerlegen - also die Black Box transparent zu machen
- und wieder zusammenzubauen. Dies stellt haufig eine
grofe Hiirde angesichts der hohen Kosten fiir ein solches
Gerit dar. Ein besseres Verstindnis des ,,Innenlebens”

fithrt aber intrinsisch zu einer kritischeren Interpretation

50 Forschungsmagazin der Bergischen Universitat Wuppertal BUW.OUTPUT Nr. 19

(formerly Analytic Chemistry, Wuppertal; now Applied
Analytic Chemistry, University of Duisburg-Essen). Since
2017 the Institute has been directed by Dr. Hendrik Kers-
ten (Physical and Theoretical Chemistry). The ipaMS co-
ordinates an ever-expanding network of users - ranging
from inter-faculty research groups from the University of
Wuppertal and other universities to globally operating
enterprises - who are interested, in a stricter or wider sen-

se, in mass spectrometry and its applications.

und Bewertung gemessener Daten, denn Massenspek-
trometer sind letztendlich nur das: Gerite. Ende 2017 ist
das ipaMS erfreulicherweise Partner des Folgeprojekts
CLOUD-MOTION am CERN geworden. Ein weiteres
Highlight war die Ausrichtung der Jahrestagung der
grofiten nationalen Vereinigung fiir Massenspektrome-
trie (Deutsche Gesellschaft fiir Massenspektrometrie —
DGMS) im Jahr 2015 in Wuppertal zusammen mit dem
MPI Miilheim. Durch die viertigige Konferenz mit ca.
400 Teilnehmerinnen und Teilnehmern wird die Univer-
sitait Wuppertal in der ,,Community” nachhaltig positiv

mit der Massenspektrometrie in Verbindung gebracht.
Methodische und technische Entwicklungen

In den vergangenen sieben Jahren sind etwa drei Milli-
onen Euro (Geld- und Sachmittel) fiir die Grundlagen-
forschung, technische und Applikationsentwicklungen
durch Drittmittelprojekte, Spenden und Leihgaben
iiber das ipaMS an die Bergische Universitit geflossen.
Technische Entwicklungen wurden in Kooperation mit
nambhaften Unternehmen bis zur Marktreife gefiihrt.

Nicht zuletzt aufgrund der extrem hohen Professiona-

Abb. 2: Massenspektrometer im Einsatz.
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litat der feinmechanischen Werkstatt der Fakultat fiir
Mathematik und Naturwissenschaften, die Prototypen
auf hochstem Niveau fertigt. Sowohl technische Ent-
wicklungen als auch Grundlagenforschungsprojekte
werden sehr haufig durch intensive computergestiitzte
Simulationsarbeiten begleitet, die insbesondere durch
die Aktivitdten von Dr. Walter Wifldorf als Leiter der
Simulationsgruppe der Physikalischen und Theoreti-
schen Chemie internationale Anerkennung erlangt ha-
ben. Das ipaMS stellt Forscherinnen und Forschern aus
aller Welt die Geriteinfrastruktur fiir eigene Kurz- oder
Langzeitprojekte zur Verfiigung. Gemeinsam mit unse-
ren zahlreichen Partnern suchen wir stindig nach neu-
en massenspektrometrischen Methoden. Zum Beispiel
in der Krebsforschung mit der Organischen Chemie um
Prof. Dr. Jirgen Scherkenbeck, zur Untersuchung von
Emissionen aus Bauprodukten mit dem eco-INSTITUT
Germany GmbH, zur Untersuchung von Abbauproduk-
ten in der Atmosphére mit der Arbeitsgruppe um Prof.
Dr. Peter Wiesen oder in der Halbleiterindustrie mit
Unternehmen wie der Zeiss SMT GmbH und ASML in
Veldhoven/Niederlande.

Nachhaltiger Betrieb von Geraten

Haufig fithren schon kleinere technische Stérungen
zum Stillstand des sehr teuren ,Gesamtsystems Mas-
senspektrometer*. Insbesondere an einer Universitit ist
der ebenfalls immer sehr kostenintensive Support durch
entsprechende Dienstleister schlicht nicht immer mog-
lich. Offentliche Férderprogramme priferieren sogar
Neuanschaffungen gegeniiber Instandsetzungen. Das
ipaMS ist hier ein Ansprechpartner fiir Arbeitsgruppen
der Bergischen Universitdt, um entweder mit eigenen
Bordmitteln technische Méngel ziigig zu beheben oder
gegebenenfalls geeignete Ansprechpartner zu vermit-
teln. Wir stellen ebenso die Nutzung der ipaMS-eigenen
Geriteinfrastruktur fiir Messungen und Entwicklungen

zur Verfligung.

www.ipams.uni-wuppertal.de
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